A supramolecular zigzag chain of organometallic dipoles mediated by PF6 2- anions by Duarte, M. Teresa et al.
electronic reprint
Acta Crystallographica Section C
Crystal Structure
Communications
ISSN 0108-2701
Editor: George Ferguson
A supramolecular zigzag chain of organometallic dipoles mediated by
PF6  anions
M. Teresa Duarte, M. Fa´tima M. Piedade, M. Paula Robalo, Anto´nio P. S. Teixeira
and M. Helena Garcia
Copyright © International Union of Crystallography
Author(s) of this paper may load this reprint on their own web site provided that this cover page is retained. Republication of this article or its
storage in electronic databases or the like is not permitted without prior permission in writing from the IUCr.
Acta Cryst. (2005). C61, m386–m389 Duarte et al.   [Fe(C5H5)(C7H4N2O2)(C18H15O3P)(C3H9P)]PF6
 	
	   

		 	
 

 

 
 

 
    

  	
 	   ! 
"
   #
	
 $
  	
 		 	 	    
  !" 	# $  	
  %&	
 '	 
(  )  !"  * + , !" 	#
$  #. 	
 	 	  #.  !"
	 . 
 /    !" 	#  $
 	
 )   # !	
  34 	 5
. 6 + ,+  	#
  9 ;	<;	;
  =4 >6
  ?	4 >6
@ >B ?	4 >6
  	
 C40
C40
C40	

C40



C40 

 C40 C40! "#$#C40%&
 %$'(C40' )(*(+     


  , --    .  / -
     	     -
     	    
 -


  

 /0  	
 
   		 
 /
 #%1 2 
 
 - /  3  



0  
4/ 2  
	 // 
- 
     (+
  /
5     2      // -	
#0')  #0+! 67 0 8 //   	
 - 	
/	 -/	 /     	0
    / 24 	 5
     -	/  2	 
 

 C40%9%0
%

 / - 2 	
 	 ..
- 

  	   /  
 0 $    	
 	 -	
   / 4   	 24
2 2 2   
 2 . -  /
/  .
	 - 2  2 
 
 
 C40":$ 

0   2 42  	
 
  
 - / . - 	


  /  / 4  	
-/   	    / .	 2
/  
   	 

C40; 	
  %))&< "2 %))%< =. 	
  #99%0 ;
 	 - 	-/    -  	
 2 .    -	 - C40 	

C40
C40C40C40"*> 
  

< 
   $ (C40$('  (('<   + "?# + "$#
C40  + "?#  C40  + "$#* 2
 /	 -/	   	 
 
  //  /     /
 
 / 2  C40=
@  	
  #99%0 ;   2 .
     . 	

C40
C40(?'A(C40$('BC40"+ "$#*(+ C40  

    0
	
 C40 2   	 -  

C40
A(C40$('BC40(?'* 2 (+   /  -
  	  	 	
0
6- 24
   2 	C
  	
 C40 2   4 
2 2 -  2     	
      0  -	 


     @  %  %'  '%( "?@

0   @ 
	  
 C40"  
###9 	% 2  /. - - %# 	% 	
 2
    . 
. - 
/  	
 C40= @ D 	
  #99%0
  "?@ 
	 2 .   / 
&09 
0
0	0 -  	 
 	 -   /
2  /  2 	
 2  

/ / -    C40&0%' 
0
0	0 
 	 .0  

   
2  	C      


	& 
'(  >6  ) D 4#.4 $@9 ;+FG>+6>>G  	 C40>6J; ) BG,KBG
 4#.  
%	 !

%
/ G >+

 )
6 .2 -  	
   C40 2/ '9E 


	 
   	 / 	0
electronic reprint
 2  	  4 
2/  / 2  	     F
 -  " /
0  	
 2   
. 
   	 G ' 	  -	0 

      CF 	/
/- C40?:  -	     
 /0 H 2/ ?:   

 2 / 	 3 ":$ 

C40= @ D 	
  #99%< = 	
  #99#0
    	
 C40    	
		 
 /
 #%1  /  

- / 
 
	 /	0  	
 -    
  /0 %0  
/	      
 
// 
    	
   

 /
 4 
   0  /	
	   -  	
 -  	 -	 C40=
@  	
  #99%  I	   /
  	  2     )9 C40 % 
2    	/ 55
C40 / (%5
%5
C40 G %#0+# C40+ (#5%5
C40 G
%##0+! C40+  "%5%5
C40 G %#'0 C40%*0 6

  / ../  
   
/   ../  

 

 
 /0
  	 - C40 2 .  2 42
 -  5(  2 /  

 /
 - 

0   . . -
#0%#9+ C40% 67  2     -  	


 / #0#''# C40% 67 *     

 -  /    	 -  
 /
 
 


0  . / 2  .
. - C40

  C40

 .. 
 	/ H D C40HD J 0#< 6
#99# 
   ' 2 5"  "  
   - 	
0
 5"  %0&!% C40 67 *  C40  	2 
  -  C40
C40$A(C40$('BC40"+ "$#*
> %0&!& C40%9 67 < = @  	
  #99%* 2
  . 	   .  C40
C40

C40
"+ "$#*(+ %0&! C40%% 67 < 

  C40



< = @ D 	
  #99%*0  " 
 %0%! C40+ 67 * / 	2 /   

/  -   	
    '


   - -     -
	 %0% C40% 67 <  / K $4 %))!*0  .
/ 2   / %5"% %  "% %5
# %!0 C40  %!'0! C40 
.* 2   
    /
 
 	2 -	 

  /	     . - 


  4 0  
I	  

  - - C40    	
 4 -- 2 0 6/   
. 2    2    - 
	  2  -  C40
C40(?'A(C40$('B*
L
-/	   24  2   / 2
	
 2  -/	 C40 '0
  
  	
 - 	
 ../ /  
  	  

    //     /
 C40
 	
  #990  	 
4/ -
C40 2  
	 /	 //  -
/  C40-  	 -	 	   
C
2 I/    24 - 5   
 C40 # ../   	 -   
 	 -    !  +< 		 M C40 %  
%  * 

 C40 ''  +  

  #  <
		 M C40  %#     %#* C40/0 # //  
2  	  /   0 ; . 4
      @ 	
  C40#99
2      
  #0) 67     24
	 0   / 
	
   
 /  
   
 2   
 		   

 0 6 24  -  
 5
   C40 2   	 -   /  
    
  	 -  

 / '5
 '  < 		 M C40  %#    L %#* /.  
 -	 -  2	 /// -  -
-- 
 	 -  	
  
  
C40%9% 
0
*"

	
(+ C40909 		 2     - C40

A(C40$('BC40(?'* C40909 		   C4090!# 		
 	 C409 	  	 	
0  	 2
  	 	
 - ## 0 6  / 2 .
-	 4 2   2 	 

 - 	
0    2 I .
  .	 
  2 . 	 2     
	.   - 0  4  2 - 

I  .
 -- -     
	  --/ 4  - C40 C40
!E< 	0
0 'C'+ N0 6  - '' ''+"#$('M 
)0)  0%+ " '09E< -M  )0  0%# " '0'%E0 @ C40N>
	%M C40"  ###% C40"$# %#+  %'<
% "?@ C40'99 ? 
D'$D'M  %0& C40 )   G )09   (?' 0+ C40   
 
!0#'  '  (C40$('M * !0'C!0#  %#  (C40$('M 

  	
* &09 C40 #   G )09    #  + &0% C40 #   G )09  
 '  < %'A% B "?@ C40! ?  D'$D'M  %&0& C40 ( G

	& 
 	 C40>6J; ) BG,KBG $	 
 	  L'C406M6JC40+M/>@>JC40GM6@BJC40BMJO', '(+

 ,
6.2 -  2	  - //  -	  --

 	 -  	
 0  	  ..  /
/ .  	0 >4   5     5
   C40 0
electronic reprint
#)0&   (?' &%0+) C40  %%&0#) C40% %#%0!9  ( G
+0&   (C40$('M
* %#0#& C40'  %#+0%! (C40$('M*
%'%099 (C40$('M	
* %'#0&% C40" %'099 C40# + %#0
(C40$('M* %#0) C40<
'%(A% B "?@ C40! ?  D'$D'M
 %09 C40 ( G !90   (+ #!0)' C40 (( G %990'   (?'
%+!0)'  (( G %990'   (C40$('*0 D/  "?@ 
	 
/ -  /  2 -  0

 

C40 C40! "#$#
C40%& %$'(C40' )(*(+
 G &990'!
? #%	
 G %90)'& C40+ 67
 G %&0)!% C40! 67
 G %!0&!9! C40%% 67

 G )&0##% C40
 G '#%0# C40' 67 '
! G 
" G %0%9 ?/ 	
'
 # 
 
	 -	 #

 G %+C#%
 G 0') 		%
$ G #)' C40# N
( 
90'  90%  90% 		
"
 	

8-C" 6D
--	
1# 
6
 M 
 - 
I	 	 C40%
C40(4 	
  %))
$	 G 90#!+ $	 G 90&'
+)& 	 
+)& 
 
')#+  2 & O #C40&
	 G +)0&

 G %# %#
' G 9 #'
 G 9 #%
'  
. 99 
 M 
	(		

@I	  % #
% # O #C40% #* G 909+
)C40% # G 90%9
 G %09&
+)& 
% 
	
 	 
	 
) G %1#C40%
# L C40909%#
L %0+!!&*
2  G C40%
# L #%
#1'
C401	 G 909%'
	 G 90%  67
'
	 G 90#!  67 ' ?  	 2 
 /	 2 5 G
90)+ 67   0   	 -  (  
 / 2
 
 /	 2 5 G 90)' 67 0    	
*C40  G %0#*3C400
D M "+,  C408-C" %))< 
I	M ", C40 	 K ; %))<  M
",< 
/	C40   . M &-- C406	 	
 
%)))< 
/	C40   I M .-/ C40H4
%))!< 	 /
M 0$+1 C40/ %))! 
*2 C40> 	
  #99#< -2   

 	
- 
M34 C40/ %))) $0 C40H
4 #99' 
	&%	 C406 	
  #990
H

	  -  

  . -	  P 
. C40@-M $>%#'%0 H. - /   
   4 -  Q0
 




6 0  0 C40#99#0 
 
 > '&9C'&&0
6 0  0 R $0 H =0 (0 H	 >0 @0 K 2 ?0 C40#990 
 
  ''C''&0
6	 60 > ?0 0 	 ?0  =0 =. 0
=/ 60 ? 60 =0 =0 ( =0 K H
/ @0 C40%)))0 
 
  %%C%%)0
> 0 R0  R0 0 8// (0 @0 N ?0 ? 0 0 ? (0
( R0 K  @0 C40#99#0 
 
 > '&)C')!0

 D0 K = @2 0 "0 C40#990   
5
  %''C%%0
8-C" C40%))0 "+, 0 J 0%1%0#0 8-C"
D-  "0
/ :0 R0 C40%))!0   
  +0
/ :0 R0 C40%)))0   
  &'!C&'&0

	& 
'(( $	 
 	  L'C406M6JC40+M/>@>JC40GM6@BJC40BMJO',  	 C40>6J; ) BG,KBG
	
 )
H /	 
	 C4067  0
%5"% %0&!% C40
%5% #09 C40
%5% #09! C40
%5%' #0%9# C40
%5%% #0%9 C40
%5%# #0%%# C40
%5(% #0%#9+ C40%
%5(# #0#''# C40%
(%5$% %0)& C40'
(%5$'% %0+9 C40'
(%5$#% %0+% C40'
(#5'%' %0&99 C40+
(#5'%% %0&9) C40
(#5'%# %0&%) C40+
"%5% %0%! C40+
%5# %0#) C40!
5"# %0&' C40!
"#5$% %0#9& C40&
"#5$# %0#%' C40&
"%5%5(% )0%# C40%'
"%5%5(# &&0 C40%'
(%5%5(# )'09& C40
%5"%5% %!0 C40
"%5%5# %!'0! C40
55"#5$% %90! C40)
+55"#5$% %+)0# C40+
55"#5$# %!#0 C40!
+55"#5$# !0+ C40%9
	
 '
	
. /	 
	 C4067  -  	
0
D
  



 

	  C40



	  /	 
	 4 -	  	/ H
D   2  00 .0
	
 5((( 5(($( 5" " 
C40
C40

C40" '*>(
 #0#9 %0&&% %0%'!
#0%)
C40
C40

	C40" '*(+
 #0%)+ %0&)# %0%'
#0#9!
C40
C40

C40" '*(+
 #0#9! %0&) %0%#+
#0#'#
C40
FC40

C40" '*(+
 #0#%& %0)9 %0%''
#0#'!
C40
A(C40$('B#C40" '*(+
	 #0%' %0)%& %0%'#
#0%+
C40
A(C40$?'B#C40" '*(+
6 #0%! %0)# %09)
#0%&#
C40
C40

C40"("$#*
(+ C40
#0#9) C40'
#0#%9 C40
%0&! C40%% %0%#) C40%
C40
C40$A(C40$('BC40"(
"$#*> C40
#0%) C40' %0&!& C40%9 %0%') C40%
C40C40$A(C40$('BC40"(
"$#*>
7
#0%') C40' %0)99 C40& %0% C40%#
C40
C40


C40"("$#*
(+ C40J
#0#%% C40'
#0#%) C40'
%0)9# C40) %0%% C40%
C40
C40(?'A(C40$('B
C40"("$#*(+ C40
#0#'' C40# #0%#% C40% %0&!% C40 %0%! C40+
"("$# C40J %0% C40%
@-M C40  24< C40 = @ D 	
  C40#99%< C40 = @
 	
  C40#99%< C40J ; 	
  C40#99'< C40J  / K $4 C40%)!!0 HD
-M C40 (868 C40@ 	
 0 %)!&< C40 J8>H8 C40@ 	
 0 %)&)< C40 N8R($8
C40@ = 	
 0 %))9< C40 N" C40@ 6 	
 0 %))9< C40	 ,6DP@
C40N	 	
 0 #999< C40 6  R(S6 C40H	 	
 0 %))%< C407 TPH($R C40=
@  	
 0 #99%0
	
 ,
 / /	 C4067  0
"5    "5     "   "5   
!5 !  + 90)' #0') '0#!& C40& %)
'%'5 ''  + 90)+ #0+ '0%9 C40& %#
#5 #   90)' #0+! '0+ C40! %!
'5 '   90)' #0!+ '0 C40% %'
H		 M C40 %  % < C40  %#   %#< C40  %#   %#0
electronic reprint
= ?0  0 @ ?0 (0 D 60 @0 D ?0 0 ; ;0 6
=0 =. 80 - ?0 (0   H0  	
 ?0 =0 H	 ?0 K
:D. >0 C40#99#0 07	
  #%9!C#%%&0
= ?0  0 @ ?0 (0 D 60 @0 ( ?0 0 ?0 =.U 60
; ;0 K =. 80 C40#99%0  07	
 	 	 ##C#+0
= ?0  0 @ ?0 (0  60 (0 H0 D 60 @0 ( ?0 0 ?0 K
D ?0 0 C40#99%0  07	
 	  %C%+0
=. 80 ; ;0 80 = ?0  0 K  =0  0 C40#99%0
.' 6 	 	
  
 
	 J0 )  
 0 H0 "2 

0 %#!C%)%0 H D/M 6	 (0
 	 N0 K ; H0 C40%))0 ",0 P. - ?/ =	0
 / 0 K $4 N0 C40%)!!0 
 
 > #''!C#'')0
N	 0 $4 N0 K 4 H0 C40#9990  07	
 	 
'%C'!0
"2  0 H0 C40%))%0  07	
 	  ')C'!! 0
(4 H0 ? >0 K  
  0 C40%))0   
  'C+0
@ N0 H  0 0 K  / R0 C40#990 	  	 

##C'90
@ (0 80 
2 0 80 ( @0 K D. @0 80 C40%)!&0 &7 	 
9&C%0
@ R0 6 D0 > R0 (0 K  ?0 C40%))90 
 
 
 #'+!C
#'+)0
@ R0 = ?00 @	 80 K 6 D0 C40%)&)0  07	
 	
 '9)C'#+0
@ R0 = ?0 60 @	 80 K = ?0 0 C40%))90  	 
"
 $ 

0 #%C#!0
H	  0 8/ :0 K V R0 ;0 C40%))%0  07	
 	 

'+%C'&90
H4 =0 ?0 C40%))!0 .-/0 P. - =W / =
	0
H
4 60 :0 C40#99'0   
  !C%'0
; ;0 =. 80  

 (0 = ?0  0 @ ?0 (0 D
60 @0 ( ?0 0 ?0 K D ?0 0 C40#99'0 	  	

  ')9C
')!0
; 0 @0 ?D/ 60 ?0  	
 ?0 =0 K H	 ?0 C40%))&0 
07	
 	 
 #)%C'+#0

	& 
 	 C40>6J; ) BG,KBG $	 
 	  L'C406M6JC40+M/>@>JC40GM6@BJC40BMJO', '(-
electronic reprint
